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ВВЕДЕНИЕ
На сегодняшний день наблюдается явная тен-

денция исследования спектров вторичного излу-
чения сложных молекулярных соединений.
Во многих лабораториях проводятся экспери-
менты, целью которых является использование
методов вторичного излучения для анализа ве-
ществ. В большинстве случаев исследователи рас-
сматривают непосредственные приложения своих
исследований к интересующей их отрасли, напри-
мер: биомедицине, фармакологии и промышлен-
ному производству. Так, в работах [1, 2] из лабо-
ратории Эдинбургской инженерной школы срав-
ниваются несколько методов анализа веществ
(биологических препаратов) с использованием
как оптоволоконной технологии, так и пробирки
и микроскопа. Отмечено, что спектроскопия
комбинационного рассеяния является мощным
орудием для изучения состава сложных объектов,
в том числе взрывчатых веществ [3]. В работе [4]
было предложено для проведения экспресс-ска-
нирования веществ использовать зонды с различ-
ным торцевым покрытием для улучшения пере-
дачи излучения фемтосекундного лазера. В рабо-
тах [5, 6] предлагается использовать схемы с
оптоволоконным зондированием для получения
спектров вторичного излучения и представлен
расчет эффективности методики. В отличие от
предложенной нами методики регистрации спек-

тров вторичного излучения, в вышеприведенных
работах используются сложные эксперименталь-
ные устройства больших габаритов.

Целью данной работы являлось получение,
анализ и математическая обработка спектров
анализируемых и номинальных биоактивных
препаратов на примере коммерческих фармацев-
тических препаратов от различных производите-
лей. Поставленные задачи решались на основе
использования волоконно-оптической методики
[7, 8], развиваемой в лаборатории “Комбинаци-
онное рассеяние” Физического института им.
П.Н. Лебедева РАН. Математическая обработка и
анализ флуоресцентных спектров осуществлялись
с помощью программного пакета “FSD Soft”.

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА
В качестве объектов исследования были вы-

браны типичные фармацевтические препараты:
цитрамон, анальгин, аспирин и парацетамол.
В структуре всех исследованных веществ присут-
ствуют ароматические кольца, что приводит к
фундаментальному электронному поглощению в
среднем ультрафиолетовом диапазоне. Соответ-
ственно в этих веществах наблюдается флуорес-
ценция в фиолетово-красном диапазоне при воз-
буждении коротковолновым (266 нм) электромаг-
нитным излучением [9]. Нами был использован
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способ регистрации флуоресцентных спектров с
применением схем “на отражение” (рис. 1).
В данной схеме полезный сигнал от образца со-
бирается практически в той же точке, из которой
выходит возбуждающее излучение из смежного
световода. Преимуществом данного способа ре-
гистрации является сильное ослабление возбуж-
дающего излучения, проходящего “вперед”, в то
время как вторичное излучение собирается вто-
рым световодом “назад”.

В качестве источника возбуждающего ультра-
фиолетового излучения использовалась четвер-
тая гармоника (266 нм) лазера на алюмоиттрие-
вом гранате, генерирующего импульсно-перио-
дическое излучение с длиной волны 1064 нм.
Средняя мощность возбуждающего ультрафиоле-
тового излучения на поверхности анализируемо-
го препарата составляла 10 мВт, что позволяло
осуществлять анализ объекта без какой-либо его
деструкции.

Рис. 1. Схема “на отражение” с одноканальным зондом для регистрации спектров вторичного излучения биоактивных
соединений. 1, 2, 7 – зеркала; 3 – активный элемент; 4 – “накачка”; 5 – нелинейный кристалл; 6 – линза; 8 – конден-
сор; 9 – фиксатор световода; 10, 11 – световоды; 12 – спектрограф; 13 – зонд; 14 – анализируемый образец; 15 – ком-
пьютер.
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Рис. 2. Внешний вид окна программы “FSD Soft”.
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Небольшое количество анализируемого веще-
ства в виде таблетки помещалось в кювету 14 (см.
рис. 1). Кварцевые световоды 10, 11 использова-
лись соответственно для подведения ультрафио-
летового излучения к веществу и для отведения
возникающего в анализируемой пробе вторично-
го излучения к малогабаритному спектральному
прибору 12. При этом пространственное разре-
шение на поверхности анализируемой пробы со-
ставляло 0.1 мм.

В качестве спектрального прибора использо-
вался миниспектрометр FSD-8. Прилагаемое к
нему программное обеспечение “FSD Soft” пред-
назначено для реализации совместной работы
миниспектрометра с компьютером в среде Win-
dowsXP, Windows 2000. Данное программное
обеспечение позволяет непосредственно из окна
программы выбрать режим сканирования (дис-
кретный или непрерывный); установить время
засветки оптического датчика, что определяет
чувствительность прибора; а также усреднить из-
меренный спектр в случае сильного зашумления
измеряемого излучения.

Внешний вид окна программы с подключен-
ным прибором FSD-8 показан на рис. 2. Про-
грамма имеет два рабочих окна: первое – для
отображения графиков спектра, второе – для вы-
вода графиков интегральных составляющих
спектральной характеристики. В самой верхней
части окна расположено меню программы, а ни-
же – панель инструментов, имеющая стандарт-
ные кнопки управления. Перемещение мышки
по рабочей области окна указывает на соответ-
ствующие координаты внутри графической ин-
формации. Горизонтальная ось в верхней рабо-
чей части окна отображения графиков спектра –
это ось длины волны (W), проградуированная в
нанометрах; слева вертикальная ось – ось интен-
сивности (I) исследуемого излучения. В нижней
части окна расположен монитор перемещений и
оперативный контроль цветов исследуемых гра-
фиков.

В правой части окна размещена панель управ-
ления процессом измерений, имеющая несколь-
ко органов управления. В самой верхней части
панели находится индикатор подключенного

Рис. 3. Нормированные спектры вторичного излучения: аспирина (a), цитрамона (б), анальгина (в) и парацетамола (г),
полученные при возбуждении ультрафиолетовым излучением четвертой гармоники (266 нм) импульсно-периодиче-
ского лазера на алюмоиттриевом гранате.
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устройства. Ниже на панели расположены за-
кладки “Измерение” и “Обработка”.

В процессе измерений есть вероятность появ-
ления сильно зашумленного сигнала. Например,
это может иметь место при очень слабом сигнале
и большом времени экспозиции. Для сглажива-
ния характеристики отображаемого графика
спектра исследуемого сигнала введена опция ди-
намического осреднения измеренных значений,
осреднение происходит в момент считывания ин-
формации с датчика. Следует отметить, что
осреднение проводится по заданному числу точек
графика. Кроме того, в программе присутствует
инструмент, который работает исключительно с
последним статическим графиком.

В программе также предусмотрено выполне-
ние таких действий, как вычитание и деление
между двумя графиками.

Программа обеспечивает сохранение получен-
ных результатов в графических, текстовых и таб-
личных форматах.

В программе “FSD Soft” все графические и ма-
тематические операции предусмотрены только в
формате базы данных EXCEL.

ПОЛУЧЕННЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ
И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Нами были получены нормированные спек-
тры флуоресценции четырех указанных выше
фармацевтических препаратов [10]: аспирина
(рис. 3a), цитрамона (рис. 3б), анальгина (рис. 3в)

Рис. 4. Корреляционные спектры: цитрамона (а), анальгина (б) и парацетамола (в) – при их сравнении со спектром
флуоресценции аспирина.
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и парацетамола (рис. 3г). Согласно рис. 3, у всех
анализируемых фармацевтических препаратов в
фиолетово-красной области спектра наблюдают-
ся структурированные полосы флуоресценции,
форма которых несущественно различается, по
крайней мере, для цитрамона и аспирина, а также
для анальгина и парацетамола.

Для установления количественного различия
спектров, полученных для различных фармацев-
тических препаратов, нами были построены кор-

реляционные функции (λ) (рис. 4) с использо-
ванием следующего соотношения [11]:

(1)

где (λ), (λ) – нормированные спектры флуо-
ресценции анализируемого препарата (Х) и аспи-
рина (А). Корреляционные спектры строились в
диапазоне длин волн Δλ = 300–500 нм с интерва-
лом разбиения Δλi = 0.25 нм.

Кроме того, были вычислены соответствую-

щие коэффициенты корреляции  (см. рис. 4)
анализируемых препаратов по отношению к ас-
пирину по формуле:

(2)

где N – число диапазонов разбиения.

Как видно из рис. 4, корреляционные спектры
дают количественную информацию о различиях в
спектрах флуоресценции, что позволяет одно-
значно отнести анализируемый препарат к задан-
ному виду, а также осуществлять контроль каче-
ства коммерческих фармацевтических препара-
тов. Кроме того, разработанная методика хорошо
апробирована для анализа спектров фотолюми-
несценции и комбинационного рассеяния арома-
тических аминокислот [12, 13].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, в данной работе на примере
близких по структуре фармацевтических препа-
ратов (цитрамона, аспирина, анальгина и параце-
тамола) показано, что для количественного не-
разрушающего контроля молекулярного состава
и структуры биоактивных препаратов, содержа-
щих ароматические кольца, может быть эффек-
тивно использован метод флуоресцентного ана-
лиза, дополненный построением соответствую-

щих корреляционных функций. Разработанный
метод корреляционной флуоресцентной спек-
троскопии может быть использован также для ко-
личественного контроля степени соответствия
эталону диэлектрических объектов, люминесци-
рующих при ультрафиолетовом возбуждении,
спектральные характеристики которых в цифро-
вом виде введены в базу данных. Для математиче-
ской обработки и анализа флуоресцентных спек-
тров биоактивных препаратов необходим про-
граммный пакет “FSD Soft”.
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